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Abstract 
本文通过分子动力学方法，基于单层石墨烯板建立了一种新型纳米运输方案，
在我们的模型中，我们考虑了预拉伸应变，滑动速度，滑片种类以及尺寸等多种
影响因素并进行了详细讨论。我们发现，基底与滑块之间的平面间作用力的最大
值随着基底预拉伸应变的增大而增大，并在基底预拉伸应变大于 0.1时小于驱动
块对滑块的驱动力。当驱动块在预拉伸应变为 0.2 的基底下方以小于 120m/s 的
速度滑动并经过小滑块时，在基底上方尺寸为 2nm 的小滑块会随着驱动块的运
动而运动，但是当驱动块的速度远大于 120m/s 时，小滑块只会运动一个很小的
距离并很快停止下来。当驱动块以 160m/s 的速度运动并经过小滑块时，只有尺
寸为 1nm 的小滑块会随着驱动块的运动而运动，而更大尺寸的小滑块只会运动
一个较小的距离，甚至几乎不动。因此，类似的方案可以被用在同种类型但尺寸
不同的滑片按照尺寸大小的不同的筛选模型中，同时，本方案也可以扩展到碳纳
米管中杂质的清除工作。本文的结果对于纳米尺度下单层石墨烯板上颗粒的运输、
分离和筛选具有一定的指导意义。 
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 1. Introduction 
纳米操控，尤其是纳米颗粒的运输、筛选、固定和运动一直是自上而下或者自下而
上建立纳米设备和系统的关键技术。近年来，由于其在 DNA分析设备[1]、芯片实验室
技术 [2, 3]、纳米机电设备 [4, 5] 和医疗科学 [6] 中的广泛应用而受到越来越多的关注。 
关于纳米尺度下颗粒的操控，国内外学者提出了不同的力学方法和技术。其中一类
典型的方法是利用具有梯度变化场性质的功能基底来达到运输微纳米颗粒的目的，已有
的研究包括浸润性 [7-9], 曲率 [10], 温度 [11], 刚度 [12] 或者应变 [13] 等多种方面。
也有学者采用扫描隧道显微镜 (STM) [14] 尖端与摩擦力显微镜 (FFM) [15] 或者微夹
钳 [16] 等技术来进行纳米尺度下的机械操控。其他学者则提出采用电的方法来提取和
释放带电纳米颗粒到金电极表面上 [17]。在这些方法中，被操控的颗粒要与驱动设备紧
密接触，称之为接触式操控，但是在某些应用中，或许要采用非接触式的操控方法，比
如碳纳米管中杂质的清除或者大量相同纳米颗粒的分离。 
研究人员采用磁场，电场或者光学等方法实现了微纳米尺度下颗粒的非接触式操控。 
Fennimore [5] 等人以多臂碳纳米管为元件建立了一种自动的电子机械传动器，或者通过
电泳的方法来操控单壁碳纳米管中沉淀物的操控 [18] 。而对于磁颗粒，可以采用微米
电磁铁来精确的控制和操控纳米颗粒 [19]。使用光镊系统可以实现不带电纳米颗粒 [20, 
21]，金属纳米颗粒 [22] 甚至 DNA分子 [23, 24] 的操控。 
需要指出的是这些技术还处在实验室研究阶段，远远不能达到在工业上广泛应用的
地步。这些技术需要专业的技术员以及长时间的训练才可以掌握。所以纳米尺度下颗粒
的运输、分离以及杂质清除等方面还需要更进一步的研究以获得更多操控方法来为科研
人员以及技术人员提供帮助。 
 
 人们已经可以合成完美的单层石墨烯[25]，并且可以采用一定的实验技术来把它切
割成特定的形状和尺寸[26]，拉伸成特定的应变[27]、弯曲[28]，研究其超润滑效应[15]，
把石墨烯和 CNT连接[29]或者与金属[30]连接。这些技术使得采用石墨烯建立复杂的系
统并实现各种功能成为可能。在纳米尺度下，范德华力是影响结构演变[31]和不同系统
下宏观性质[32]的一种重要因素。 
童年时代我们或许都玩过这样的小游戏，拿一个磁铁在一张纸的下方滑动，纸上面
的磁颗粒会随着磁铁的运动而运动，基于这样的小游戏，采用范德华力作为驱动力，石
墨烯为基底，铜为驱动块，石墨烯滑片为被驱动的纳米颗粒，我们提出了一种纳米颗粒
运输的新方案。与直接操控纳米颗粒相比，操控尺寸较大形状较规则的驱动块相对简单，
这样的思路使得纳米颗粒的操控变得容易许多。该方案也可以用于纳米尺度下杂质的清
除以及不同尺寸下纳米颗粒的清除工作。 
本文将按照如下思路安排，第二节介绍我们的运输模型和关键影响因素，第三节提
出了一种分离不同尺寸的纳米颗粒的一种应用和方案。最后给出了结论。 
 
  
 
 2. 数值模型和参数分析 
2.1 数值模型 
 
图 1. 数值模型的(a)俯视图和(b)正视图。 
图 1是本文纳米运输方案的分子动力学模型。其中蓝色原子表示基底，采用了尺寸
为 20×7 单层石墨烯平板来模拟。在基底上方和下方是纳米滑片和驱动块，其中驱动块
由尺寸为 2×7×1nm 的可以在基底下方来回移动的铜来模拟，基底上方黑色原子表示由
单层石墨烯组成的尺寸为 2×2nm 滑片。在我们的模拟中，石墨烯内的 C-C 相互作用力
（基底内和滑片内）以及驱动块里面的Cu-Cu相互作用力分别采用AIREBO势函数 [33] 
和 EAM 势函数 [34]，用参数为 =2.968meVe , =0.3407nmσ 和 =19.996meVe , 
=0.3225nmσ 的 Lennard-Jones 势函数来分别刻画滑片-基底之间的 C-C 相互作用和石墨
烯板、滑片与基底之间的 C-Cu 相互作用。在本模拟中，截断半径和时间步长分别采用
1nm 和 1fs，为了刻画由于缺陷等引起的能量耗散，我们引入正比于滑片速度的粘性阻
 
 尼力 viscous sliderF vγ= 来消耗滑片的动能。其中阻尼系数γ为 0.03eVps/nm
2。我们所有的模
拟采用开源软件 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) 
[37]来完成。 
2.2 参数分析 
 
图 2. 预拉伸应变对输运行为的影响. (a-b) 我们分别研究了预拉伸等于(a-b)和(c-d)0.2的
模型。其中(a)和(c)分别是这两种形式的初始模型。这里(d)图中黑色的矩形表示驱动块
的初始位置。 
我们的模型采用 NVT系统并控制温度为 1K。基底假设为平整且刚性的，以此来消
除石墨烯褶皱的影响。研究表明当驱动块沿着基底运动时，基底的预拉伸应变会很明显
的影响滑片的运动行为。图 2给出了当驱动块沿着基地从右向左运动并经过滑片时，基
底在没有预拉伸应变(a,b)以及有 0.2 的拉伸应变(c,d)的情况下的运动行为。在基底没有
预拉伸应变[图 2a]时，滑片不会随着驱动块的运动而向左移动[图 2b]，但是当给基底一
个 0.2的预拉伸应变[图 2c]时，滑片会随着驱动块的移动而向左边移动[图 2d]。 
 
  
图 3. 在不同的预应变下基底与滑片之间的平面间作用力以及驱动块与滑片之间的驱动
力。 
如图 3所示，为了研究基底预拉伸应变对于运输行为的影响，我们计算了基底在一
系列预拉伸应变的情况下基底与滑片之间的平面间作用力，并且把这些平面间作用力和
最大驱动力画在同一张图中。已有大量的研究人员研究了多层石墨烯之间的平面间作用
力[38, 39]，他们提出可以非公度状态下石墨烯之间的平面间作用力要远远小于共度状态
下的平面间作用力，也就是所谓的石墨烯的超润滑效应。在他们的研究中公度以及非共
度状态是通过石墨烯基底和滑片之间采用 AB堆垛结构或者在 AB堆垛结构的基础上转
动 90°来达到的。这里我们表明，类似于前述工作人员研究的超润滑效应也可以通过基
底拉伸来获得。当基底的预拉伸应变从 0逐渐增加到 0.2时，平面间作用力的最大值也
会逐渐减小，我们通过一系列的数值模拟获知当预拉伸应变大于 0.1时多层石墨烯间的
相互作用力会小于驱动力。  
 
 图 4表明，滑片的驱动行为也受到驱动块速度的影响。图 4a是该模型的初始构型，
当基底下方的驱动块沿着基底从右向左以不同的速度运动时滑片会有不同的运动行为，
当驱动块的速度为 100m/s的时候，尺寸为 2nm的滑片会随着驱动块的运动而运动，但
是当驱动块的速度较大，比如以 200m/s 的速度运动时，滑片只会随着驱动块运动一个
很小的距离，然后其速度由于粘性阻力的存在迅速的衰减并停止下来。一系列的研究表
明，只有当驱动块的速度小于 120m/s 的时候，滑片才会随着驱动块的运动而运动。我
们称这里需要的使驱动块可以驱动滑片的最大速度为临界速度，我们经过一系列的研究
发现，针对于不同尺寸下的滑片，都对应一个驱动块的临界速度。如图 5所示是不同尺
寸滑片所需要的驱动块的临界速度，从图可知临界速度随着滑片尺寸的增大而减小，也
就是说为了驱动尺寸较大的滑片，需要驱动块以更小的速度沿着基底滑动。另外我们研
究了在不同粘性阻力系数(0.03, 0.05 and 0.07 eVps/nm2)下滑片运动所需要的临界速度，
来表明在不同的环境下的规律，更多的信息在附录材料中。  
 
图 4. 驱动块速度对于滑片运动行为的影响。(a) 初始构型, 驱动块的速度设置为 (b) 100 
m/s 或 (c) 200 m/s。图中黑色矩形框表示滑片的初始位置。 
 
  
图 5. 驱动块临界速度与滑片尺寸之间的关系，这里我们采用粘性系数 γ =0.03 eVps/nm2。 
 
  
图 6. 滑片尺寸对运输行为的影响。这里我们采用 (a) 1, (b) 2, (c) 3 and (d) 4nm 等多种不
同的滑片尺寸来研究尺寸对于运输行为的影响。这里黑色和红色矩形框分别表示滑片与
驱动块的初始位置。 
如图 6 所示，滑片的驱动行为也受到滑片尺寸的影响。当驱动块以 160m/s 的速度
从右向左运动时，只有尺寸最小的滑片(1nm)会随着驱动块的运动而运动，而除了 2nm
的滑片会随着驱动块的运动而向左运动一小段距离，但是对于更大的尺寸(3nm和 4nm)
滑片，在驱动块以 160m/s 运动并经过滑片时，滑片几乎没有移动。这个现象可以由动
量理论来简单的解释，当驱动块以一定的速度经过滑片时会给滑片提供一定的动量，对
于尺寸为 1nm的滑片，其获得的速度已经达到了与驱动块相同的速度。而对于尺寸较大
的滑片，由于其质量较大所获得的速度将明显小于尺寸较小的滑片，因此很难达到和驱
动块一样的速度，进而只会运动一小段距离甚至几乎不动。需要指出的是，在之前我们
采用的驱动速度超过 100m/s，这在工业上甚至是实验室都很难达到，而驱动块只能以较
小的速度运动，所以尺寸较小的滑片在现有实验条件下只能随着驱动块的运动而运动。
但图 5表明临界速度随着尺寸的增大而明显减小，当滑片尺寸的增加到几十个 nm时，
 
 临界速度将有可能达到实验上容易达到的几米每秒的速度，而在实验或工业中，纳米颗
粒一般也在几十个纳米量级。在这里，由于分子动力学计算规模有限，我们采用较大的
速度以及较小的尺寸来研究这种行为，以此来增加计算效率。而对于滑片尺寸增加到几
十个纳米量级，由于计算规模明显增大，难以用分子动力学计算，但是在实验室中却更
容易实现。  
我们的模型也可以用在纳米管中杂质的清除，详细的讨论可以参考补充材料。 
3. 纳米筛选中的应用 
 
图 7. 纳米筛选模型的初始构型，这里两个红色的长条表示驱动块，八个矩形的是边长
为 2nm和 4nm的纳米滑片。 
 
 基于上述研究的结果，我们可以把运输模型扩展到对于不同尺寸滑片的筛选方案中。
图 7所示是我们纳米筛选模型的初始构型。不同于之前图 1所示的运输模型，我们在筛
选模型中采用尺寸为 40nm矩形的石墨烯板作为基底，同时在平行于平面的两个方向上
都添加预拉伸应变。在基地上方随机分布八个大小不一样的滑片，其尺寸分别是 2nm和
4nm，滑片边界氢化处理以防止滑片相互之间的吸附[40]。两个红色的长条是驱动块，
下方边界处的绿色原子表示吸附层，是为了吸附和收集运动到边界的滑片。 
筛选系统中的 C-C, C-Cu, Cu-Cu等相互作用力与之前运输模型采用相同的势函数，
滑片中 C-H 相互作用我们采用 REBO 势函数来描述，而氢原子与其他原子之间的作用
力则忽略。 
 
 
 
 图 8. 纳米筛选的典型过程分析。(a)初始构型；(b-d)垂直的驱动块以 100m/s的速度从左
向右运动 0.22, 0.27 or 0.32 ns；(e)垂直的驱动块从右向左运动，其中一个较小的滑片吸
附在吸附层上；(f)经过多次筛选后的最终构型。 
图 8给出了对于不同尺寸的滑片的筛选过程分析。我们在前述图 6中已经说明，在
相同速度下，较小尺寸的滑片会随着驱动块运动而较大的滑片会被留下，在图 8中，可
以清晰的看到尺寸为 2nm的滑片会随着驱动块的运动而被移动到边界上，在边界上则由
于边界吸附层的存在而吸附在边界上。在整个过程中，驱动块的速度始终是 100m/s。 
我们也考虑了同样的模型在驱动块采用不同速度时的筛选情况。图 9表明当驱动块
采用不同的速度时，经过多个筛选过程得到的结果。如果驱动块的速度小于 60m/s，在
基底中央的所有滑片都会被移动到边界，当驱动块的速度大于 150m/s 的时候，所有的
驱动块都会留在中心，当驱动块的速度结余 60m/s 和 150m/s 之间时，只有较小尺寸的
滑片会被移动到边界。因此我们可以采用 100m/s的速度来对 2nm和 4nm尺寸的滑片进
行筛选。 
 
图 9. 当驱动块的速度是(a) 60, (b) 100 and (c) 150 m/s 时滑片的筛选效应。  
 
  
图 10. (a)滑片形状的影响。(b-d)表示初始状态，分别表示驱动块运动 0.32, 0.7 and 1.5ns,
时的状态。这里驱动块运动的速度是 100m/s。 
我们最后研究了滑片形状对于其筛选过程的影响，本文考虑了圆形、矩形、三角形
等不同形状对筛选过程的影响。结果表明滑片的形状对于筛选过程并没有明显的影响，
经过驱动块多次运动，不论是什么样的形状，最终还是只有尺寸较小的滑片会被移动到
边界。实际上，对于某一特定尺寸和形状的滑片，都有一个对应的临界速度，不论是怎
样的形状和尺寸，当驱动块的速度小于其对应的临界速度时滑片会随着驱动块的移动而
移动，但是当驱动块的速度大于临界速度时则滑片不会随着驱动块的运动而运动。
 
 4. 结论 
在工业和实验上纳米颗粒的运输和筛选受到人们越来越广泛的关注，但是直接运输
较小颗粒的纳米颗粒，筛选不同尺寸的纳米颗粒或者从碳纳米管中清除杂质还面临一定
的挑战。 
在一个拉伸过的基地上的滑片会受到基底下方经过的驱动块的驱动力，但是滑片也
许会由于基底和滑片之间的平面间作用力而无法驱动。研究表明，当基底有 0.2的预拉
伸应变时，2nm 的滑片会随着以 100m/s 的速度运动的驱动块的运动而运动，但是当基
底没有预拉伸应变时，驱动块不会运动。基底预拉伸应变对于滑片运动行为的影响主要
是由于基底和滑片之间的平面间作用力引起的。更多的研究表明驱动块的滑动速度也会
明显的影响滑片的运输行为，当驱动块的速度较小时，滑片会被驱动，但是当驱动块的
速度较大时，滑块并不会随着驱动块的运动而运动。同样的，滑片的尺寸也是一个重要
的影响因素，驱动块以同样的速度沿着基底运动时，只有尺寸较小的滑片会随着驱动块
的运动而运动，较大尺寸的滑片会被留下。同时也研究了滑片形状对于运输行为的影响，
但滑片的形状对于运输行为并没有明显的影响。更多的研究表明对于每一种形状和尺寸
的滑片都对应某一特定的临界速度，当驱动块速度小于这个临界速度时，滑片会随着驱
动块的运动而运动，但是当驱动块的速度大于临界速度时，滑片不会随着驱动块的运动
而运动。这些研究表明我们可以对不同尺寸的滑片进行筛选，或者也可以清除碳纳米管
中的杂质。这些结果对于平面上纳米颗粒的运输和筛选，碳纳米管中杂质的清除等具有
重要的意义。 
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